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催化剂反应后 I;T IR 的漫反射谱如图 5 所示
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比较图 5 可见 4 组分催化剂甲酸盐吸收峰较强
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图 4 催化剂的 T PD 谱 图 5 催化剂反应后的慢反射光谱
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a r t re e
一
Fo e k 量子 M
o n t e C a rlo (H FQM C )方法
是对以前算法的进一步改进
:
(1) 首次在变分 Mon t














并在 H FQMC 计算中使 用它
.
















0 0 0 6 一 0
.


































这里 H 是体系的 H
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若 f 二 f( ⋯ x
、, y ,


































成的 ;设分子轨道是由 t 个原子轨道线性组合而成
,
则分子轨道系数矩 阵 C 是
n x t 阶矩 阵 ;
原子轨道矩阵 A 是
















































j 两个电子之间的相关因子为 ftj = f( rij )
,
体系总的
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我们用 H FQMc 方法计算了 H
Z , LI H
,














一般 V MC 方法
、



















H FQMC 方法的精度比一般 V M C 方法高得多
,
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的 C l计算结果可以 比拟
.
例如 玫 0 分子
,

























增大了 7 0 倍 ;而 H FQM C 方法仅由 0
.





















可见 H FQM C 方法是非常成功的
.
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